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По пиролитовой модели верхняя мантия Земли со-





















1975; Ita and Stixrude, 1992]. Таким образом, гранаты 
и их твердые растворы являются одними из самых 
распространенных фаз в верхней мантии Земли и в 
области переходной зоны. Исследование структуры 
и физических свойств твердых растворов на основе 
структурного типа граната полезны для построения 
геохимических моделей строения геосфер Земли и 
интерпретации геофизических аномалий.
В настоящей работе исследовалось влияние упо-
рядочения катионов Fe2+, Fe3+ и Si по 16a кристалло-
графическим позициям (рис.1) в твердом растворе 


















на структуру и физические свойства. В частности, 
проведено исследование диаграммы зависимости 
объема от состава твердого раствора, поскольку 
Рис. 1. Подрешетка из октаэдров в структурном типе 
граната
Рис. 2. Зависимость объема элементарной ячейки от состава и степени упорядочения твердого раствора ski - Fe-
maj. Ромбами показаны результаты по модели виртуального кристалла, квадратами – расчеты неупорядоченных 
конфигураций. Цифрами показаны значения χ2 конкретной атомной конфигурации
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минал Fe-мэйджорита затруднительно получить 
экспериментальными методами. 
На основании рентгеноструктурных данных 
образцов в системе системе ski-Fe-maj [Ismailova et 
al., 2017] разработана модель межатомных потенци-
алов взаимодействия, позволившая воспроизвести 
структурные особенности твердого раствора во всем 
диапазоне составов в приближении виртуального 
кристалла. Заметим, что в приближении виртуаль-
ного кристалла кристаллографические позиции за-
селены статистически, что может сильно отличаться 
от локальной структуры реальных минеральных 
систем. Поэтому, для точного предсказания свойств 
твердого раствора в настоящей работе использовался 
метод моделирования в сверхъячейках с оптимальной 
атомной конфигурацией, поиск которой реализован в 
программе Binar [Еремин, 2008]. Исследованы свер-
хъячейки 2×2×2 (1536 атомов) и 3×3×3 (5184 атома) с 
различными значениями степени разупорядочения χ2.
На рис. 2 приведена зависимость объема элементар-
ной ячейки ski - Fe-maj от состава и степени упорядо-
чения. Как видно из рисунка, по модели виртуального 
кристалла наблюдается линейная зависимость, что 
хорошо воспроизводится разработанной моделью 
межатомных потенциалов с учетом нецелочисленных 
заселенностей октаэдрических позиций атомами раз-
личного сорта. Однако, эффекты разупорядочения при-
водят к заметному увеличению объемов элементарных 
ячеек. Это приводит к смене линейной зависимости 
на нелинейную с увеличением Fe-maj составляющей, 
что согласуется с имеющейся ограниченной экспе-
риментальной информацией. Также отметим, что 
неупорядоченные конфигурации твердого раствора 
заметно выгоднее по энергии во всем диапазоне со-
ставов, чем их упорядоченные аналоги.
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